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METEN OF R E K E N E N ?
Een ( quantummechanische) studie van de krachten tussen 
moleculen en de eigenschappen van materie
A . van der Avo ird
Zoals Dirac reeds in 1928 opmerkte, worden de eigenschappen van materie en 
het verloop van alle chemische en de meeste fysische processen in principe be­
paald door de quantummechanische golfvergelijking - de Schrödinger vergelij­
king - voor de atoomkernen en elektronen, die echter te ingewikkeld is om ex­
act te worden opgelost. In deze voordracht wordt de ontwikkeling geschetst 
van de zogenaamde quantumchemische methoden die zich richten op het bena­
derd oplossen van de Schrödinger vergelijking. Deze ontwikkeling is sterk ge­
koppeld aan de ontwikkeling van elektronische computers: naarmate de reken­
faciliteiten beter worden is het mogelijk theoretisch meer geavanceerde en nauw­
keuriger methoden toe te passen op meer en meer realistische modelsystemen 
van chemisch of fysisch belang.
Een illustratief voorbeeld is de nab initio” berekening van intermoleculaire 
krachten, niet alleen als functie van de afstand tussen de moleculen maar ook 
van hun onderlinge oriëntaties. Vrij nauwkeurige berekeningen van de rich- 
tingsafhankelijke nintermoleculaire potentiaal" zijn tegenwoordig mogelijk voor 
kleinere moleculen. Het is echter tevens mogelijk deze potentialen te gebruiken 
voor verdere "dynamische" berekeningen, waaruit velerlei interessante eigen­
schappen van macroscopische materie kunnen worden afgeleid: stabiliteit, fase­
overgangen, mechanische en optische eigenschappen van verschillende fasen, 
transport- en energie-overdrachtscoëfficiënten, etcetera. De verkregen infor­
matie is vaak complementair aan het experiment.
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